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要 日
グラフェンは炭素原子が蜂の巣の網目状に並んだ二次元シー トで、その安定な2次元構造、室
温における量子ホール効果や優れた電荷輸送特性などの性質故に次世代の電子デバイス用材料と
して盛んに研究がされている。近年になり、計算機の性能が向上したことに伴い、より計算負荷
の高い解析が必要な一次元のグラフェン(グラフェンナノリボン,GNR)に関しても第一原理計算
による解析が行われるようになった。特にグラフェンナノリボンに様々な分子を修飾し、その金
属的、半導体的性質を解析する研究が盛んに行われており、その電子的性質の違いを利用してグ
ラフェンナノリボンを分子ナノセンサーとして利用できるのではないかという試みもされてい
る。しかし、従来の解析はひずみの無い平衡状態を対象としており、分子ナノセンサーとしての
現実的な利用としてはひずみによる影響を考える必要がある。そこで、本研究ではひずみ下にあ
るグラフェンナノリボンにガス分子が吸着した場合の力学的、電子的性質の変化を調べ、グラフ
ェンナノリボンのナノセンサーとしての可能性を検討した。
本研究では、六員環 4つ分の幅を持つアームチェアーグラフェンナノリボンのモデル、アーム
チェアーグラフェンナノリボンにH原子、CO分子、NH3分子を修飾した 3つのモデルに対して
ひずみを軸方向に 00%,05%,1.0%加えた場合の解析を行った。ひずみはスーパーセルを伸長し
た後、緩和計算をすることで与えた。そして、各ひずみ下における構造に対し最適化構造、状態
密度、電荷密度を求め、その変化を調べた。
その結果、以下のような結論を得た。
吸着分子との結合によりGNRのエッジ部の結合が変化して、GNRの幾何学的構造は大きく
変わる。エッジの C―C原子間距離は CO分子を修飾したモデルで最大となり、無修飾のモデル
で最小となった。また、GNRにひずみを与えた場合、GNRのエッジよりも内部の方がひずみの
影響により原子間距離が変わりやすい。電子的性質およびバンドギャップは修飾する分子の種類
によって変化する。NH3を修飾したモデルは金属的な状態密度、それ以外のモデルでは半導体的
な状態密度を示した。ひずみに対するバンドギャップの変化も修飾した分子により違いがあり、
CO分子を吸着させたモデルは無修飾、H原子を修飾したモデルに比べてひずみによるバンドギ
ャップ変化の依存性は小さかった。今回の4つのモデルでは 00%～10%の間でひずみを与えて
も電荷密度にはわずかな影響しかなかった。以上のことよりGNRを分子ナノセンサーとして用
いる際はひずみによる影響を考える必要があるといえる。
